Теоретические и экспериментальные основы создания нового класса сенсоров терагерцового диапазона by Богорош, Олександр Терентійович et al.
ТЕОРЕТИЧНІ ТА ЕКСПЕРИМЕНТАЛЬНІ ОСНОВИ СТВОРЕННЯ НОВОГО КЛАСУ 
СЕНСОРІВ ТЕРАГЕРЦОВОГО ДІАПАЗОНУ. 
 
ТЕОРЕТИЧЕСКИЕ И ЭКСПЕРИМЕНТАЛЬНЫЕ ОСНОВЫ СОЗДАНИЯ НОВОГО 
КЛАССА СЕНСОРОВ ТЕРАГЕРЦОВОГО ДИАПАЗОНА. 
 
THEORETICAL AND EXPERIMENTAL BASIS FOR THE CREATION OF A NEW CLASS OF 
SENSORS TERAHERTZ RANGE. 
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(укр.) 
Розроблено алгоритм комп'ютерного експерименту методом молекулярної динаміки. 
Отримано метод дослідження наносистем на основі аналізу результатів молекулярно-
динамічного розрахунку основних властивостей наноматеріалів. Рекомендовано метод 
визначення просторового розподілу поляризації в наношарах активних діелектриків. 
Запропонована методика опису процесів зародження та зростання штучних нанодоменів. Для 
аналізу розмірних ефектів  побудована мікроскопічна модель внутришньокластерної атомної 
динаміки чутливого шару сенсору. Виявлена залежність внутрішньої енергії кластеру при 
зміні стану речовини. Отримані динамічні характеристики кластерів зі змінною кількістю 
атомів. Розроблена термодинамічна модель кластера матеріалу сенсора.  Проведені 
обчислення утворення нанодоменів та граничної густини їх формування, які дозволяють 
вибрати оптимальні умови формування масивів стабільних нанодоменів та перемикання їх 
окремих елементів. Проведені вимірювання наноструктур піроелектричних матеріалів, 
результатами  яких є тривимірне зображення поверхні. Для вимірювання наноструктур 
піроелектричних матеріалів запропонована методика із застосуванням методів атомно -
силової мікроскопії. Розроблені спеціальні методи обробки зображень для отримання 
кристалографічної інформації про поверхню наношарів.  Розроблена методика обробки 
зображень наночастинок з електронного мікроскопу та реконструкції їх структури. 
Рекомендовано методику для опису полярно-активних властивостей сегнетоелектриків-
напівпровідників із зарядженими дефектами. Розроблена технологічна методика отримання 
нанокомпозитних шарів на основі активних діелектриків, які є виконують функцію 
чутливого елемента і визначають основні параметри сенсорів терагерцового діапазону. 
 
(рос.) 
Разработан алгоритм компьютерного эксперимента методом молекулярной динамики. 
Рекомендован метод исследования наносистем на основе анализа результатов молекулярно - 
динамического расчета основных свойств наноматериалов. Рекомендован метод определения 
пространственного распределения поляризации в нанослоях активных диэлектриков. 
Создана методика описания процессов зарождения и роста искусственных нанодоменов. Для 
анализа размерных эффектов построена микроскопическая модель внутрикластерной 
атомной динамики чувствительного слоя сенсора. Получена зависимость внутренней 
энергии кластера при изменении состояния вещества. Полученны динамические 
характеристики кластеров с переменным числом атомов. Разработана термодинамическая 
модель кластера материала сенсора. Проведенные вычисления образования нанодоменов, 
предельной плотности их формирования. Это позволяет выбрать оптимальные условия 
формирования массивов стабильных нанодоменов и определить условия переключения их 
отдельных элементов. Проведенны измерения наноструктур пироэлектрических материалов, 
получено трехмерное изображение их поверхности. Для измерения наноструктур 
пироэлектрических материалов рекомендована методика с применением методов атомно-
силовой микроскопии. Разработаны специальные методы обработки изображений для 
получения кристаллографической информации о поверхности нанослоев. Разработана 
методика обработки изображений наночастиц с электронного микроскопа, рекомендована 
методика  реконструкции их структуры. Рекомендована методика описания полярно-
активных свойств сегнетоэлектриков - полупроводников с заряженными дефектами. 
Разработана технологическая методика получения нанокомпозитных слоев на основе 
активных диэлектриков, которые выполняют функцию чувствительных элементов и 
определяют основные параметры сенсоров терагерцового диапазона. 
 
(англ.) 
An algorithm for computer simulation of molecular dynamics. Recommended method for 
studying nanosystems based on the results of molecular analysis - dynamic analysis of the basic 
properties of nanomaterials. Recommended method for determining the spatial distribution of 
polarization in dielectrics active nanolayers. The technique of describing the processes of nucleation 
and growth of artificial nanodomenov. To analyze the size effects built microscopic model 
intracluster atomic dynamics of the sensitive layer of the sensor. The dependence of the internal 
energy of the cluster when the state of the substance. The resulting dynamic characteristics of the 
clusters with a variable number of atoms. Developed a thermodynamic model of the cluster material 
sensor. The calculations nanodomenov education, limiting density of their formation. This allows 
you to select the optimum conditions for the formation of stable arrays nanodomenov and determine 
the conditions of their individual switching elements. Making measurements of nanostructures 
pyroelectric materials, obtained three-dimensional image of the surface. To measure nanostructures 
pyroelectric materials recommended technique using methods of atomic force microscopy. Special 
methods of image processing to obtain information about the crystallographic surface nanolayers. 
The technique of imaging nanoparticles with an electron microscope, is recommended technique of 
reconstructing their structure. Recommended method descriptions polar-active properties of 
ferroelectrics- semiconductors with charged defects. The technological procedure for the 
preparation of nanocomposite layers based on active dielectrics that serve as sensing elements and 
define the basic parameters of terahertz sensors. 
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5. Порівняння зі світовими аналогами. 
Рівень розробки відповідає світовому рівню,  а отримані  параметри чутливих наношарів, 
що визначають головні параметри сенсорів терагерцового діапазону, перевищують  світовий 
рівень: зразки чутливих елементів на основі лінійних піроелектриків мають коефіцієнт якості 
чутливого шару – 0,2410-12 Клм/Дж (що на 12% вище світового рівня), а  нелінійних 
піроелектриків – 1,210-5 Па1  (що перевищує світовий рівень на 11%). 
 
6. Економічна привабливість для просування на ринок (вартість реалізації проекту, 
терміни впровадження та окупності, показники). 
Залежить від наявності обігових коштів на підготовку виробництва  в НВО «Квант» 
(м.Київ)., НВО «Карат» (м.Львів).  Отримані нові результати роботи дозволять розробити 
високошвидкісні прилади реєстрації інформації від ультрафіолетового до міліметрового 
діапазону випромінювань. Передбачається використання результатів проекту  у приладах 
спектральної діагностики в терагерцовому діапазоні, що підвищить їх рівень 
інформативності й достовірності вимірювань, сприятиме розвитку фотоніки та споріднених 
галузей і матиме істотну інвестиційну привабливість. 
 
7.  Потенційні користувачі (галузі, міністерства, відомства, підприємства, організації). 
Можливі користувачі: НДІ «Елвіт» (м. Львів), технополіс "Київська політехніка", 
НВО «Квант» (м. Київ). Застосування результатів роботи має практичне значення в таких 
галузях промисловості, як машинобудування (термохвильова дефектоскопія антикорозійних 
покриттів, теплова товщинометрія плівок, теплова дефектоскопія шин, покриттів, якості 
закалювання та термозміцнення); матеріалознавство (теплова діагностика напруженого стану 
об’єктів на основі термоеластичного ефекту); приладобудування (теплова діагностика 
радіоелектронної апаратури, напівпровідникових приладів, мікросхем, друкованих плат, 
трансформаторів, конденсаторів, резисторів, температурний контроль технологічних 
процесів, дослідження електролітичних ванн, контроль виробництва пластмас). 
 
8.  Стан готовності розробки  (лабораторний або промисловий зразок, технічна 
документація, бізнес-план, готова до впровадження). 
Розроблена технологічна методика отримання нанокомпозитних шарів на основі 
активних діелектриків, які є виконують функцію чутливого елемента і визначають основні 
параметри сенсорів терагерцового діапазону. 
9. Існуючі результати впровадження. 
Фундаментальні результати проекту  використані в навчальному процесі, на  курсах: 
“Фізичне матеріалознавство” і «Математичне моделювання фізичних процесів та прикладні 
програми», "Фізико-хімічна інформатика" (новий розділ "Прогнозування властивостей 
речовин"), "Локальні методи досліджень" (новий розділ "Сучасні методи досліджень"), "Нові 
речовини та матеріали" (новий розділ "Сучасні методи синтезу матеріалів"). Видано 3 
навчальних посібника,  опубліковано 45 статей та тез доповідей (28 у закордонних 
виданнях), зроблено 19 доповідей на конференціях (17 на міжнародних), отримано 1 патенти 
України, 1 патент Литви, 1 патент Молдови, 1 патент Росії. До виконання залучалось 7 
студентів. За результатами наукових досліджень студентами захищено 3 магістерських робіт.  
Результат має практичне значення для розв'язання задач оптимізації параметрів матеріалів 
сенсорних елементів терагерцового діапазону, для розробки і вдосконалення матриць 
нелінійних наноконденсаторів і багатоелементних піроелектричних детекторів,  пристроїв 
енергонезалежної пам’яті з довільним доступом.  
 
10.   Назва підрозділу, телефон, e-mail.  
 Фізико-технічний інститут, кафедра прикладної фізики, лабораторія оптичних методів 
реєстрації інформації, тел/факс. 044-406-80-79;   044-406-83-82; 044-406-81-65;   
 s.voronov@kpi.ua;  a.bogorosh@kpi.ua;  s.muravov@kpi.ua;   
 
11.   Перелік публікацій за матеріалами досліджень за період виконання : (монографії, 
підручники, посібники, наукові статті, дисертації, інші публікації).  
Друга премія – НТУУ "КПІ"  за навчальні посібники: 
1. Фізичне матеріалознавство: навч. посіб. / Ю.І.Якименко, С.О.Воронов, Ю.М.Поплавко. – 
К.: НТУУ "КПІ", 2011. – Ч. 1. Перспективні напрями матеріалознавства. – 302 с.– Бібліогр.: 
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